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Добротное освоение азов математического моделирования станет залогом успешного решения 
практических задач в различных областях будущей профессиональной деятельности.  
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В настоящее время вопрос о необходимости создания новых материалов, с заранее заданными 
свойствами, становится наиболее популярным. Несмотря на высокие достижения в области создания 
наноматериалов и обычных сплавов, задачи расчета перед экспериментом остаются выгодными как 
экономически, так и во временном плане. Цель настоящей работы – провести исследование методов расчета 
новых материалов, их существующую реализацию в виде программных продуктов, а также сформировать идеи 
по созданию высокопроизводительного программного комплекса по расчету свойств новых материалов на 
основе неэмпирических вычислений (не требующих предварительных экспериментальных данных). 
Среди множества методов, позволяющих реализовать вычисления атомных структур, наиболее 
выделяются методы расчетов из первых принципов (Ab Initio) и методы молекулярной динамики. 
Вышеупомянутые методы могут использоваться как по отдельности (что приведет к потере точности или 
увеличению времени расчета соответственно), так и совместно. Выполненный в ходе исследования анализ 
литературы показал, что наиболее часто используется метод расчетов из первых принципов, а именно теория 
функционала плотности, где электроны описываются не по отдельности, как единичные, без учета 
корреляционных эффектов (методы Хартри), а как некий функционал, зависимый от выбранных параметров. 
Обобщенная схема, включающая в себя вышеупомянутые методы, приведена на рисунке 1. Таким образом, 
перед тем, как приступить к одному из методов Ab Initio, можно воспользоваться методами молекулярной 
динамики, полуэмпирическими методами или же взять готовые экспериментальные данные, содержащие 
геометрические параметры кристаллической решетки (можно пропустить этот шаг, если воспользовался, к 
примеру, расчетами геометрических параметров решетки с помощью псевдопотенциала). На следующем шаге 
производится расчет одним из методов и, после проверок, получается результат. В практическом плане 
полученный результат интересен тем, что на его основе можно рассчитать прочность [1], электронную 
структуру [2], оптические свойства [3], границы формирования зерен [4], теплопроводность, упругость [5] и 
многое другое. Таким образом, не приступая к эксперименту, при наличии соответствующего программного 
комплекса, можно вычислить интересующие свойства материалов с высокой точностью.  
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Рисунок 1. Общая схема расчетов атомных структур 
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